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19･ 侵 入 型化 学 吸着 -N2/ Ti(0001)系での cluster計算 一
束大物性研 新上和正,大西檎平




N2/Ti(0001)系では,金属 (Ti)の中に Nitrogenが もぐり込むことが兄い出され
ているDもぐり込むことにどのようなことが生じるのかを調べるため,Tiに対 して,
Nの位置をいろいろかえ,その距離紋存性に注目した｡
計算の結見 TiとNについての OVerlappopulation, orbitalの energy level,
Muuikenpopulation totalorbitalのenergylevel- etc.の諸量を得た｡
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